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1 背景と目的
アントラセン (A) の蛍光量子収率は 33%であり、塩素二置換体である 9,10-二塩化アントラセン








基底状態 S0でA, DCAを構造最適化し、振動解析を行った。得られた構造から S1の force計算




度が 0.0524から 0.0904へほぼ倍増しているが、これはTDMが増大しているためである。A, DCA
の S1の FC状態における最大相互作用モードの VCCに差はなかった。VCCが二番目に大きいモー
ド では塩素置換により VCCが 5:0  10 4a.u.から 3:6  10 4a.u. へと低下し、それに伴い再配
列エネルギーも 0.233eVから 0.221eVと低減していることが分かった。DCAの FC S1状態におけ
る対角 VCD解析をそれぞれ図 1に示す。モード は C-C伸縮モードである。ポテンシャル導関数







のため塩素置換により VCCが小さくなることが分かった。アントラセン両端の 1 を低減すれば
VCCが小さくなり、VRにおける再配列エネルギーが抑制されると考えられる。
(a) (b) (c)
図 1: 二塩化アントラセンのフランクコンドン S1状態における対角振電相互作用密度解析: (a) ポテ
ンシャル導関数 v; (b) 差電子密度1; (c) 振電相互作用密度 1;。
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